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Interpretace spekter

Pfiklad identifikace neznamé
organické slouceniny
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EI-MS (normalizované spektrum)
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1712 cm! signal karbonylové skupiny (==> keton, ester nebo lakton)
mozné molekulové vzorce — substituce ze zakl. uhlovodiku CgH ¢

1 kyslik: C,H,,0 U=1+27-14)/12=1

2 kysliky: C¢H,,0, U=1+26-10)/2=2



Keton C;H,,0, stupei nenasycenosti 1

%o Transmittance

CH, sym. bend.

sym. bend.
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ve spektru chybi silny absorpéni pas vibrace c—c—o—c cca 11001300 cm!
==> nejde o ester ani lakton
ve spektru chybi siroky signal vibrace 0—H cca 3300 cm’!

==> nejde o hydroxy-keton
v uvahu ale pfipadaji krome ketoni C;H 40 také y- nebo a-diketony C¢H;0O,



'"H-NMR

T T T el

T T
16 15 14 13 12 1.1 10 09 08 ppm

0,89 ppm — triplet, rel. intenzita 3 ==> skupina CHj;

1,58 ppm — sextet, rel.

intenzita 2 ==> skupina CH, n-propylova

2,36 ppm — triplet, rel. intenzita 2 ==> skupina CH, skupina
0]
Vysledek: CH,—CH,—CH,—C—CH,—CH,—CH,
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molekulovy ion M
hmotnostni rozdily

fragmentové ionty

114: C,H,,0"
15: CH,
28: C,H, (ethylen)
99: M minus CHj;, tj. C(H,; 0"
71: M minus CH; minus C,H,, tj. C,H,O"
43: M minus CH; minus 2krat C,H,, tj. C,H;0"
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